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Initialisierungen: Eingabedatei lesen, Good-Lattice- 
Points und Gittervektoren berechnen
Atomare Orbitale durch Lösen der radialen 
Schrödinger-Gleichung bestimmen und tabellieren
Gittersummen der atomaren Größen (ρat,Vat) und 
Basisfunktionen an den Good-Lattice-Points tabellieren
Überlappmatrix S und Hamilton-Matrix H0 aufstellen 
und  H =H0 setzen, i=0
H diagonalisieren und Wellenfunktionen berechnen
Fermi-Energie bestimmen und damit die Dichte ρ(i) und 
Differenzdichte δρ=ρ(i)−ρat berechnen 
Poisson-Gleichung für δρ lösen, Differenzpotential δV 
berechnen
Update der Hamilton-Matrix  H=H0+δV
post-processing: Bandstruktur, Zustandsdichte, 
dielektrische Funktion
falls |ρ (i)
−ρ (i-1)|<
ε
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Anzahl der Basisfunktionen pro Atom
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